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Resumen

El presente trabajo de tesis aborda el problema del almacenamiento de energia de
fuentes limpias. Estas fuentes de energia, particularmente, la solar y la edlica, son
de naturaleza variable, asi como sujetas a cambios estacionales, por lo que se
requieren sistemas de almacenamiento para poder suministrar la energia con la
calidad y estabilidad necesaria. Uno de los métodos mas prometedores para
almacenar energia en diferentes escalas es el de la bateria de flujo redox. Estas
baterias almacenan la energia por medio de reacciones electroquimicas de
oxidacion y reduccion que se llevan a cabo en una celda electroquimica. Los
productos de las reacciones se almacenan en tanques para ser utilizados
posteriormente durante la recuperacion de la energia de la bateria. Sin embargo,
aln se necesita desarrollar baterias mas eficientes y econdémicas. Una de las
herramientas que puede ayudar a analizar el comportamiento de las baterias de
flujo redox y asi poder mejorar su desempefio, es la dinamica de fluidos
computacional (CFD por sus siglas en inglés).

Para describir la hidrodinamica en el interior de estas celdas, el presente trabajo de
tesis se destina a una investigacion tedrica enfocada a la simulaciéon de celdas de
flujo redox, utilizando la dindmica de fluidos computacional. Se presenta la
informacion bibliogréfica recabada para establecer el funcionamiento de las baterias
con campo de flujo interdigital. De acuerdo con la literatura, este tipo de campo de
flujo ofrece la ventaja de una menor caida de presidbn en comparacion con los
disefios tipo serpentin o de campo de flujo abierto. En la tesis se revisan las bases
de las que parte el estudio y los criterios de ingenieria mas importantes a tomar en
cuenta para el almacenamiento de energia.

Se revisan los fundamentos importantes y las caracteristicas generales de una
bateria de campo de flujo interdigital, se analizan las variables de operacién y el
efecto que tienen estas en el rendimiento de la celda para obtener bajas caidas de
presion, una alta rapidez de transferencia de masa y bajas pérdidas de potencial
eléctrico.

Para la simulacion se utiliza el modelo de flujo libre y poroso que es una combinacion
de las ecuaciones de Navier - Stokes y Brinkman. El primero se utiliza en los canales
de distribucién y el segundo para el flujo en los electrodos porosos. Los resultados
muestran el comportamiento de velocidad y presion del fluido en las diferentes
zonas de la celda y, lo mas importante, muestran la forma como cambian estas
variables al modificar los pardmetros geométricos de la celda y el flujo volumétrico.
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Introduccion

Cuando se habla de obtencion o produccion de energia, inmediatamente pensamos
en aquellas que se obtienen a partir de combustibles fosiles, como puede ser el
petréleo o el gas natural, siendo estos capaces de generar gases de efecto
invernadero y emisiones contaminantes. La Figura 1 muestra el crecimiento
constante en el consumo mundial de energia y las principales fuentes energéticas.
Como puede observarse, la mayor cantidad de energia se obtiene de fuentes
fosiles, las cuales son la principal causante de una de las problematicas a nivel
mundial mas significativas de la ultima década debido al crecimiento del uso
desmedido.

Hoy en dia, las principales potencias mundiales han destinado gran parte de sus
recursos a la creacion y desarrollo de tecnologia y alternativas sustentables. Las
mas importantes fuentes de energia amigables con el medio ambiente son las
energias solar y edlica. Aunque estas, a pesar de ser efectivas no dejan de ser
intermitentes, ya que dependen en demasia de las condiciones climaticas y por
ende, no estan disponibles en todo momento para todo el mundo.

Consumo mundial de energia
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Figura 1. Consumo energético a finales del siglo XX y principio del siglo XXI [1].

o

Para aprovechar el potencial de estos sistemas alternativos, considerando su
variabilidad, se requiere de sistemas de almacenamiento de energia con el fin de
suministrar la energia de forma estable.
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Se han desarrollado distintos métodos a nivel de investigacion y aplicacion industrial
entre los que destacan:

Almacenamiento de energia hidrobombeada (PHES)

Energia almacenada en aire comprimido (CAES)

Almacenamiento de energia térmica (TES)

Almacenamiento de energia de movimiento con rotores (FES)
Almacenamiento de energia en superconductores magnéticos (SMES)
Uso de capacitores eléctricos de doble capa (EDLC)

Almacenamiento de energia electroquimica (ECES)

Dentro de esta ultima rubrica, se encuentra una de las soluciones mas viables y
prometedoras, mediante el uso de baterias de flujo de redox. En la actualidad, se
comercializan baterias de flujo redox elaboradas con base en vanadio, ya que este
elemento ha sido el méas estudiado por décadas y presenta caracteristicas
apropiadas (potencial, solubilidad, estados de oxidacion, etc), convirtiéndose en el
sistema mas desarrollado actualmente para su uso cotidiano.

El problema principal de la elaboracién de las RFB utilizando vanadio, es que el
costo es de 300 a 800 ddlares el kWh [2]. Un costo demasiado elevado para su uso
generalizado a gran escala. Es por ello que se deben buscar otras opciones para
esta disyuntiva.

Se necesita desarrollar almacenadores de energia economicos y eficientes para
hacer frente a la contaminacion ambiental desmedida provocada por la explotacién
de combustibles fésiles. El desarrollo de estos almacenadores de energia involucra
diferentes aspectos de las baterias; entre los mas importantes de ellos estan:

a) El desarrollo de pares redox con caracteristicas sobresalientes en cuanto a
potencial eléctrico, solubilidad, bajo costo, baja toxicidad, bajo nivel de degradacion
durante repetidos ciclos de carga y descarga, entre otras caracteristicas.

b) Uso de materiales econdmicos con las propiedades necesarias.
c) Disefio de ingenieria de la celda para alcanzar altas eficiencias.

En el presente trabajo nos enfocaremos en este Ultimo aspecto, particularmente en
el comportamiento hidrodinamico de la celda. Evidentemente al hablar de
tecnologias emergentes, los gastos que conllevan la compra o construccion de
equipo, sumado a los generados por la experimentacion serian muy altos. Es por
ello, que nos apoyaremos de la dinamica de fluidos computacional, una herramienta
gue nos permite disminuir las pruebas experimentales al poder realizar simulaciones
con diferentes geometrias y condiciones, antes de llegar a la parte experimental.
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Objetivo general
» Encontrar una configuracion de condiciones de operacion adecuadas para

el disefio de baterias de flujo redox, a través de la simulacién del campo de
flujo en una bateria de flujo redox.

Objetivos particulares

» Entender el funcionamiento del proceso que se lleva a cabo en una bateria
de flujo redox.

» Promover el uso de energias alternativas y disminuir el uso de combustibles
fésiles contaminantes.

» Mostrar el uso de la dinamica de fluidos computacional en la bateria de flujo
redox.
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Capitulo 1

1. Conceptos generales de energias alternativas y baterias de flujo
redox.

1.1. Energias alternativas.

No es un secreto para la humanidad la problematica ambiental a la que nos
enfrentamos desde hace ya un buen tiempo ya que es notable el gran porcentaje
de combustibles (gas, petréleo y carbon) que liberan gases contaminantes a la
atmosfera durante la produccidn de energia eléctrica. Es por esto que a lo largo de
los aflos se han desarrollado alternativas a la explotacion exponencial de los
combustibles fosiles para la obtencidon de energia. Sin embargo, estas alternativas
menos contaminantes se han utilizado muy poco. La Figura 2 ilustra las metas que
desean alcanzar segun el plan de transicion energética para la CDMX en la
obtencion de energia eléctrica a partir de energias limpias.

Las energias renovables, son las principales fuentes de energia limpia en el mundo,
ya que se producen de forma continua y son inagotables a escala humana, esto es
siempre y cuando se respeten los ciclos naturales de la tierra,

Figura 2. Metas de energias limpias en la generacién eléctrica en México [3].

La principal alternativa sustentable para satisfacer la demanda de electricidad ha
sido el aprovechamiento de la energia solar, ya que el Sol es una fuente inagotable
de energia (en la escala humana) ligada estrechamente a la vida como la
conocemos. Ademas esta fuente de energia se encuentra disponible en una gran
variedad de las regiones del mundo. En particular en nuestro pais hay una excelente
radiacion solar en gran parte del territorio nacional como muestra la Figura 3.

El Sol es el responsable del ciclo del agua, de la fotosintesis, etc., procesos que
también son utilizados como fuentes de energia (energia hidroeléctrica, biomasa,
energia edlica, etc.). Una de estas fuentes de energia, la edlica, ha mostrado un
crecimiento significativo en los ultimos afios, como se observa en la Figura 4.
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Figura 3. Radiacion solar promedio anual en la Republica Mexicana [4].

En un inicio las técnicas para aprovechar la energia solar eran de forma pasiva,
como usar paredes gruesas que evitan que el calor se disipe en temporadas de frio,
o utilizar ventanales de vidrio que permitan el acceso de la luz, y atrapen el calor. A
medida que pasaba el tiempo y avanzaba la tecnologia, estas técnicas dejaron de
ser tan rudimentarias, y se logré explotar este recurso de forma mas eficiente, a
través de su potencial térmico, transfiriendo calor de un cuerpo a otro. Y en otra
medida, haciendo uso de paneles solares, se logré obtener energia fotovoltaica.

18000

15000

12000

9000

Installed capacity in MW

1985 1990 1995 2000

Figura 4. Desarrollo mundial de energia eélica 1895 — 2000 [5].
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La energia edlica, tiene su campo de aplicacion en los aerogeneradores, ya que
estos extraen la fuerza de los vientos y la convierte en electricidad, es decir, en
ningdn momento altera el equilibrio térmico del planeta, ni disminuye la fuerza ni
cantidad de los vientos por el uso.

El uso de la biomasa puede ser benéfico para la humanidad, siempre y cuando se
respete la velocidad con la que el medio ambiente se renueva, y hunca se use mas
del que se puede regenerar, ya que si Se usa en exceso puede traer consecuencias
graves. Un ejemplo del uso inadecuado de este tipo de energia es utilizar la biomasa
como lefa, lo que provoca una degradacion rapida de los ecosistemas naturales
provocando problemas de erosion y desertizacion.

El buen uso de todos estos tipos de energias renovables, beneficiaria a toda la
humanidad y en especial al medio ambiente, debido a que son recursos
practicamente inagotables que pueden ser usados de forma adecuada para un
beneficio propio.

Tabla 1. Ventajas y desventajas de las energias limpias.

Ventajas Desventajas
No se emiten gases de efecto Inversion inicial alta.

invernadero.

“Inagotable”. Fluctuaciones.
Segura. Almacenamiento.

Generacion cercana al punto de Aprovechamiento limitado en ciertas
consumo. partes del planeta.
Uso en sitios remotos.

Como se puede apreciar en la Tabla 1, las desventajas de las energias renovables
son el aspecto econdmico ya que el acceso a esta tecnologia resulta regularmente
mMAas costoso en comparacion con la tecnologia a base de combustibles fosiles, lo
cual limita usar estos recursos. Y, en caso de poder acceder a estas fuentes de
energia, nos encontramos con la cuestion de que no estan disponibles (en
condiciones adecuadas) en todas las regiones del planeta, o su obtencion es
intermitente segun el clima o la estacion del afio en donde nos encontremos. Esto
altimo aplica especialmente al aprovechamiento de las energias solar y edlica por
lo que se requiere de sistemas de almacenamiento de energia. Es por eso, que
debemos buscar soluciones viables, econdmicas y de menor impacto ambiental a
las que tenemos por el momento.
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1.2 Métodos de almacenamiento de energia.

Una de las principales problematicas para la implementacion masiva de energias
alternativas, en particular de energia solar y edlica, es que no existen métodos
sencillos y economicos de almacenamiento de energia que permitan el uso de la
energia en el momento en que se necesite. Es de vital importancia resolver este
aspecto por la intermitencia y variabilidad a las que estan sometidas estan fuentes
de energia. Se han propuesto diversos métodos de almacenamiento de energia, los
cuales presentan diferentes grados de desarrollo y su probleméatica particular. Estos
sistemas de almacenamiento de energia deben asegurar una operacion confiable y
respuesta rapida a la demanda de energia, ademas de larga duracién durante un
gran numero de ciclos de carga y descarga.

A continuacion se explica en qué consisten los procesos de almacenamiento de
energia mas destacados en cuanto a su desempefio en aplicaciones en el sistema
eléctrico:

e Almacenamiento de energia hidrobombeada (PHES)

Consiste en bombear agua a un depésito de almacenamiento elevado. Este tipo de
almacenamiento es adecuado para ofrecer servicios de alta potencia a largo plazo,
es decir, para la gestion de energia, siendo capaz de asumir la carga en pocos
segundos. Sin embargo, estas plantas deben ubicarse en terrenos montafiosos
apropiados y extensos ocasionando cambios en el medio ambiente, lo que limita su
aplicabilidad.

e Energia almacenada en aire comprimido (CAES)

Se realiza en enormes cuevas subterraneas. Ofrece un servicio similar al
almacenamiento de energia hidrobombeada. Este sistema puede ayudar a
almacenar mejor la energia proveniente de parques edlicos, maximizando la
capacidad de almacenamiento a la red eléctrica a un costo de operacién minimo.
De esta forma, el sistema CAES maximiza los ingresos productivos por la venta de
electricidad, llegando a ser un sistema de electricidad comercialmente competitivo.

e Almacenamiento de energia térmica (TES)

Se utiliza en torres de energia solar para retrasar el envio de energia a un
turboalternador, asi como su conversion de energia térmica a eléctrica. Existen tres
sistemas de almacenamiento térmico que se han probado en plantas piloto,
llevandose a cabo disefios de sistemas comerciales, los cuales son: Sistema en
medio sélido, sistemas de sales fundidas y el sistema por cambio de fase. Dichos
sistemas son diferentes por su tamafio, por lo tanto, la evaluacién de impacto
ambiental se realiza por kg de material de almacenamiento y por kWh almacenado.
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e Almacenamiento de energia de movimiento con rotores (FES)

Estos sistemas, son capaces de dar una respuesta rapida con respecto a los ciclos
de cargay descarga de energia, debido a que estos ciclos se llevan a cabo en cortos
periodos de tiempo. La eficiencia de estos sistemas de almacenamiento de energia
es alta, mientras el tiempo de descarga sea corto; de otra forma la eficiencia
disminuye por los efectos de friccion aun con el uso de cojinetes electromagnéticos.

e Almacenamiento de energia en superconductores magnéticos (SMES)

Los superconductores requieren un ambiente criogénico, es decir, un sistema de
enfriamiento a muy bajas temperaturas. Se utilizan principalmente para producir
campos magnéticos en equipos de resonancia magnética y para dispositivos
utilizados a nivel laboratorio. Las SMES, son adecuadas para el almacenamiento de
energia en campos magnéticos en servicios de la red eléctrica para realizar
operaciones rapidas y ofrecer servicios de energia de gran calidad.

e Uso de capacitores eléctricos de doble capa (EDLC)

Los capacitores eléctricos de doble capa, son utilizados como almacenadores de
energia auxiliares, permitiendo ayudar a otras fuentes de alimentacién a hacer
frente a los requerimientos de sobretensién o sobrecarga de energia. Generalmente
esto se aplica en el sector automotriz en vehiculos eléctricos / hibridos.

e Almacenamiento de energia electroquimica (ECES)

Este sistema de almacenamiento es la solucion para ayudar a los generadores
intermitentes de energia renovable. También puede ayudar a los generadores de
energia a resolver problemas a corto, mediano y largo plazo, debido a su
versatilidad y modularidad, permitiendo una amplia capacidad de carga, una
facilidad de operacién y una estructura estética.

Como se puede apreciar, estas opciones estan enfocadas al uso industrial y muchas
de ellas no resuelven la problematica para el uso doméstico o a menor escala, por
lo que es necesario desarrollar tecnologia capaz de satisfacer ambas necesidades.
En el caso del almacenamiento de energia de fuentes limpias, una solucion
prometedora y viable es la implementacion de baterias de flujo redox.

Las baterias de flujo redox (RFB) son dispositivos electroquimicos donde las
soluciones que contienen los electrolitos de pares redox, se cargan en un reactor
electroquimico (bateria). Posteriormente los electrolitos cargados se almacenan en
tanques separados.
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La generacion de electricidad durante la descarga de la bateria puede realizarse
haciendo que los electrolitos cargados, regresen a la bateria donde se lleva a cabo
el proceso de descarga es decir, hablamos de una reaccion reversible.
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Figura 5. Espectro de variables a considerar en la construccion de una RFB [1].

En cuanto a la construccion de estos equipos, es necesario tener una amplia
variedad de conocimientos en las areas de electroquimica, quimica, ingenieria,
ciencia de materiales, simulaciéon y modelado computacional. La Figura 5 muestra
los aspectos de ingenieria imprescindibles, es decir, las opciones a considerar
respecto al disefio de una celda RFB.

Cada una de las decisiones que se toman son fundamentales para el
funcionamiento de la celda, ya que cualquier minimo cambio en el disefio impactara
de forma significativa en el rendimiento, y por ende en los resultados deseados.
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1.3 Historia de las baterias de flujo redox.

El concepto de una bateria de flujo redox (RFB), empezo a definirse en el afio de
1949 con una patente de W. Kangro, seguido de una publicacion realizada en 1955
por A. M. Posner [1]. Se hicieron sugerencias acerca del principio de funcionamiento
de las RFB, hasta que en el afio de 1984 dicho principio fue dirigido hacia una
bateria de cloro — cromo, ya que el par CI- /Cr3*, fue el primero con el que se
realizaron los disefios de las primeras baterias de flujo con una eficiencia
considerablemente alta. Sin embargo, el Cr®", es un elemento contaminante al
medio ambiente, por lo que se hicieron investigaciones con otros elementos menos
contaminantes y sobre todo de menor costo.

Para el afio de 1966, se probaron por primera vez las RFB hibridas de Zn — aire,
con un electrolito liquido. Los desarrollos modernos de las RFB, fueron motivados
por cientificos de Estados Unidos, sobre posibles fuentes de energia para vuelos
espaciales; dichos desarrollos fueron llevados a cabo por la administracion nacional
aeronautica y del espacio (NASA), en los afios de 1970.

En el afo de 1974 se llevé a cabo la publicacién de la introduccién de la bateria
Fe — Cr, desarrollado por L. H. Thaller [6]. Con el transcurso del tiempo, se han
realizado investigaciones con respecto a otros pares redox, por ejemplo:
Br/Br3 y V4*/Vs*. La NASA ha sido uno de los grupos fundadores en la investigacion
de pares redox para las baterias de flujo redox.

Cualquier RFB de alto rendimiento, debe contener las siguientes caracteristicas
principales:

¢ Celda de alta potencia.

e Altos valores de corriente en la celda.

¢ Celda con alta eficiencia energética.

¢ Celda con largo ciclo de vida.

¢ Celda con sentido practico.

¢ Celda con alta capacidad de almacenamiento de energia.
¢ Celdas con ciclos de vida estables de carga — descarga.

1.4 Antecedentes de estudios CFD.

Como se mencionaba anteriormente, las baterias de flujo redox se han posicionado
como una de las soluciones mas importantes a desarrollar para la solucion de los
problemas de generacion variable de energia, tales como inestabilidad, variaciones
de potencia, horarios de captacion y demanda. Es por esto que en los ultimos afios
se han presentado una gran cantidad de estudios para el desarrollo de esta
tecnologia.



Pagina |12

Maurya, et al., han publicado un estudio sobre el efecto de la geometria del campo
de flujo sobre la densidad de corriente, la capacidad y el rendimiento de la bateria
de flujo redox de vanadio [7]. En este estudio, se investigaron las VRFB con
configuracion serpentina, interdigital, convencional y de espaciamiento cero (zero
gap). Se estudié el comportamiento de polarizacion y rendimiento ciclico en los
diferentes campos de flujo. Los autores utilizaron un método mejorado para registrar
las curvas de polarizacién sin agotar el estado de carga (SOC por sus siglas en
inglés) para comparar los rendimientos. Se evaluaron los efectos de los campos de
flujo, el caudal, el SOC y las geometrias de las celdas sobre las curvas de
polarizacion.

El modelado del campo de flujo en los canales y electrodos por medio de dinamica
de fluidos computacional (CFD) se utiliza en este trabajo para examinar los efectos
del transporte de masa en el rendimiento de la bateria. De igual manera se estudia
el efecto del campo de flujo de las diferentes geometrias sobre la caida de presion.

En otro estudio, Gundlapalliy Jayanti llevaron a cabo la evaluacion del rendimiento
de diferentes variantes de campos de flujo interdigital en baterias de flujo [8].
Los autores mencionan que el disefio de un campo de flujo éptimo no es simple y
depende de la interaccién compleja entre la geometria del campo de flujo, de las
condiciones de operacion y de las propiedades del electrolito y el electrodo; que en
conjunto afectan el transporte convectivo en la zona de reaccion de una bateria de
flujo. Como la densidad de potencia se rige principalmente por el transporte de
especies activas en el electrodo, es fundamental disefiar un campo de flujo que
mejore la uniformidad de la distribucion de los reactivos para reducir la polarizaciéon
de concentracién del transporte de masa.

Aparicio - Mauricio et al., investigaron la distribucién de tiempos de residencia
mediante modelado CFD y su validacién experimental en una bateria de flujo redox
utilizando flujo libre y flujo en un medio poroso [9]. Estos autores reportan que la
eficiencia de un sistema RFB depende en gran medida del flujo de electrolitos,
transporte de masa, conversion de reactivos y distribucion de potencial de
electrodos dentro de la bateria. Para mejorar la eficiencia, se requiere una
distribucién uniforme de electrolitos dentro del area efectiva del electrodo, mientras
que se deben evitar caudales excesivamente altos que dan como resultado altas
pérdidas de bombeo y una baja eficiencia de la bateria de flujo.

Por lo tanto, un campo de flujo bien disefiado minimizara la caida de presion
requerida para hacer circular los electrolitos durante el proceso de carga y descarga,
de modo que se pueda lograr una distribucion homogénea de los reactivos a través
del area efectiva de la bateria. De esta forma, los reactivos se transportan por
conveccién a la zona de reaccion en la interfaz membrana / electrodo.
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El desempeiio hidrodinAmico como una funcion del disefio del campo de flujo se ha
explorado ampliamente y varios de esos estudios también son relevantes para las
baterias de flujo. En particular, se ha demostrado que el uso de campos de flujo en
serpentin o interdigitales, en baterias de flujo redox, puede producir mejoras en el
rendimiento en comparacion con los campos de flujo paralelo.

1.5 Historia y descripcion general de la dindmica de fluidos
computacional (CFD).

Dudley Brian Spalding (1923 - 2016), profesor de transferencia de calor y jefe de la
unién de dinamica de fluidos computacionales en el Imperial College London. Fue
uno de los pioneros del CFD, implementando sus aplicaciones a problemas de
interés para los ingenieros. EI CFD es una combinacién de fisica, métodos
numericos e informatica. La mayoria de las herramientas de software de CFD del
dia de hoy debe sus origenes al trabajo hecho por el grupo de Spalding entre
mediados de los afios 60 y mediados de los 70.

Junto con su estudiante Suhas Patankar, desarroll6 el algoritmo SIMPLE [10], un
procedimiento numérico para la solucion de las ecuaciones de Navier - Stokes.
Patankar, es el autor de un libro de CFD titulado “Numerical Heat Transfer and Fluid
Flow”. Este libro ha sido considerado desde entonces como una de las
contribuciones mas innovadoras para la dindmica de fluidos computacional, debido
al énfasis en fisica y la perspectiva profunda hacia los fenébmenos de la dinAmica de
fluidos y la transferencia de calor.

La dindmica de fluidos computacional o CFD es un andlisis de sistemas que
estudian el flujo de un fluido, transferencia de calor y fendbmenos asociados como
reacciones quimicas, por medio de simulaciones. Esta técnica es muy poderosa y
abarca un amplio rango de aplicaciones en &reas industriales y no industriales.
Algunos ejemplos son:

» Simular difusién y conveccion de sustancias fluidas en distintos ambientes.

» Analizar la aerodinamica y aerotermodinamica de vehiculos.

» Evaluar la refrigeracion de equipamientos, como reactores nucleares,
motores etc.

» Hacer estudios de caracterizacion de polucion ambiental, dispersion de

gases, analisis y simulacién de eliminacion de contaminantes en corrientes

hidricas.

Simular hidrodindmica y hemodinamica.

Probar y desarrollar proyectos de sistemas propulsores y de generacion de

energia.

\ 74
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Cada vez mas la CFD se convierte en un componente vital en el disefio de productos
y procesos de la industria.

La disponibilidad de computadoras de alto rendimiento a un precio asequible y la
introduccioén de interfaces faciles de usar por el usuario han causado recientemente
un gran interés, y la CFD ha entrado desde los afios 90 a la comunidad industrial
mas grande.

A mediados de los afios 80, el interés de la CFD comienza a centrarse en la
resolucion de las ecuaciones de Navier Stokes para flujos viscosos. Junto a este
interés aparecen modelos numéricos para la resolucion de flujos turbulentos como
el “Direct Numerical Simulation” (DNS) y el “Large Eddy Simulation” (LES). El
objetivo de un cédigo de la CFD es la resolucién de las ecuaciones de Navier -
Stokes para un flujo con caracteristicas determinadas y para una geometria en
concreto.

Por tanto, el primer paso que se da en la resolucién de las ecuaciones es la
aplicacion del llamado método de elementos finitos (MEF). El método propone que
un nuamero infinito de variables desconocidas, sean sustituidas por un numero
limitado de elementos de comportamiento bien definido.

El MEF es un método de aproximacion de problemas continuos de tal forma que:

e La geometria continua se divide en un numero finito de elementos, cuyo
comportamiento se especifica mediante un numero finito de parametros
asociados a ciertos puntos caracteristicos denominados nodos.

e Las incégnitas del problema dejan de ser funciones matematicas y pasan a
ser el valor de estas funciones en los nodos.

Seleccionados los nodos, se unen mediante lineas dando lugar a elementos que
pueden tener forma de triangulos y cuadrilateros en el caso de dominios
bidimensionales, y tetraedros, prismas y piramides en el caso de dominios
tridimensionales, proceso que se denomina generacion de mallado.

El MEF, por lo tanto, se basa en transformar un cuerpo de naturaleza continua en
un modelo discreto aproximado. De esta forma se consigue pasar de un sistema
continuo con infinitos grados de libertad, que es regido por una ecuacion diferencial
0 un sistema de ecuaciones diferenciales, a otro con un namero finito de grados
libertad cuyo comportamiento se modela por un sistema de ecuaciones, lineales o
no, proceso denominado discretizacion espacial.

La precision depende de la cantidad de nodos y elementos, del tamafio y de los
tipos de elementos de la malla. Por lo tanto, cuanto menor sea el tamafio y mayor
el numero de elementos en una malla, mas precisos seran los resultados de las
analisis.
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COMSOL Multiphysics® 5.3 utiliza el método Galerkin para realizar la discretizacion
espacial de la geometria en cuestion, mientras que para resolver el sistema de
ecuaciones obtenido por el MEF existen opciones de métodos numéricos iterativos
tales como:

e Método residual minimo generalizado (GMRES)

e Meétodo residual minimo generalizado flexible (FGMRES)

e Meétodo del gradiente biconjugado estabilizado (BiCGStab)
e Meétodo del gradiente conjugado (CG)
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Capitulo 2

2. Caracteristicas generales de una CFR.

2.1 Descripcion, estructura y funcionamiento.

Uno de los conceptos mas importantes en el area de la electroquimica, es el
concepto de celdas electroquimicas. Una celda electroquimica es un dispositivo
capaz de generar energia eléctrica por medio de reacciones quimicas. A su vez este
dispositivo puede utilizar la energia eléctrica para llevar a cabo las reacciones
quimicas.

La celda, esta constituida de dos semiceldas. Cada celda consta de un electrodo y
un electrolito. Las semiceldas pueden usar el mismo electrolito o uno diferente.
Comunmente las baterias de flujo pueden contener una o mas celdas
electroquimicas.

Existen celdas comerciales con caracteristicas determinadas que permiten
desmontar y montar el equipo para adaptarla a las necesidades que tenga el
experimento. En este caso se ocupd de referencia una pequefia celda de
combustible de laboratorio obtenida de una péagina en internet dedicada a la
distribucion de estos equipos [11]. Las Figuras 6 y 7 son ejemplo de los productos
que tienen disponibles.

Figura 6. Celda electroquimica comercial Flex-Stak [11].

El funcionamiento de la celda consiste en hacer circular por el sistema soluciones
de electrolitos de pares redox, las cuales fluyen desde recipientes de
almacenamiento hacia los canales de distribucion pasando por sus respectivos
canales de entrada hasta que el sistema se mantenga estable. Un ejemplo de esto
se muestra en el esquema de la Figura 8.
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Figura 7. Bateria de flujo comercial Flex-Stak [11].

El funcionamiento de la celda consiste en hacer circular por el sistema soluciones
de electrolitos de pares redox, las cuales fluyen desde recipientes de
almacenamiento hacia los canales de distribucién pasando por sus respectivos
canales de entrada hasta que el sistema se mantenga estable. Un ejemplo de esto
se muestra en el esquema de la Figura 8.

En el proceso de carga de la bateria, en la semicelda azul ocurre la reacciéon de
reduccion, es decir, la ganancia de electrones aumentando la carga negativa. En la
semicelda amarilla ocurre la oxidacion, es decir, la pérdida de electrones de un
grupo de atomos, cuyo fin es aumentar las cargas positivas.

Durante la carga, la electricidad se utiliza para impulsar las reacciones redox no
espontaneas de las especies disueltas, almacenando de manera efectiva y/o eficaz
la energia en los electrolitos. Durante la descarga, las reacciones ocurren de
manera esponténea, es decir en sentido contrario a la carga, dando como resultado
la liberacion de la energia eléctrica.

Durante la carga, la electricidad se utiliza para impulsar las reacciones redox no
espontaneas de las especies disueltas, almacenando de manera efectiva y/o eficaz
la energia en los electrolitos. Durante la descarga, las reacciones ocurren de
manera espontanea, es decir en sentido contrario a la carga, dando como resultado
la liberacion de la energia eléctrica.
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Figura 8. Funcionamiento general de una CFR [1].

2.2 Variables de operacion y efectos en el rendimiento.

Existe una amplia gama de variables a considerar para sacarle el mayor rendimiento
a una celda CFR, las mas importantes a tomar en cuenta si se quiere disefiar una
celda de alto rendimiento son:

Temperatura: Las CFR suelen trabajar en rangos de temperatura bajos entre los
20 y 40 °C, es importante mantener la temperatura dentro de estos niveles, ya que
si se opera fuera de los limites habria cambios importantes en las propiedades
fisicas de las soluciones como la densidad, viscosidad, conductividad, etc.
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Flujo volumétrico: Este parametro es de vital importancia para el disefio de una
CFR, ya que de este dependera principalmente el tipo de flujo (laminar, transicional
0 turbulento), asi como la configuracion geométrica del campo de flujo, ya que se
debe de garantizar que el flujo sea disperso y uniforme para lograr que el suministro
de reactivo y la tasa de transferencia de masa sean lo suficientemente altos para
mantener una corriente uniforme y un potencial disperso en el electrodo, de lo
contrario apareceran zonas de estancamiento que reducen el grado de conversion
y por lo tanto la eficiencia de la energia generando altas densidades de corriente
localizadas.

Densidad de corriente: Optimizar la densidad de corriente es equivalente a
optimizar el tamafio de la celda [12], para esto se ocupan expresiones que a traves
de un balance de masa en la zona de reaccion involucran el potencial de la celda y
la energia liberada durante la descarga y de esta forma, eventualmente, optimizar
el espesor y la porosidad del electrodo.

Caida de presion y potencia de bombeo: Una CFR requiere de una caida de
presion suficiente para mantener fluyendo el electrolito y lograr una buena tasa de
transferencia de masa, suministro de reactivo adecuado y eliminacién del producto.
La operacion de bombeo tiene un costo energético que reduce la eficiencia de las
CFR, la potencia requerida para el bombeo es el producto del flujo volumétrico y la
caida de presion. Las demandas de bombeo en una celda, aumentan debido a la
velocidad de flujo del electrolito, un area de seccion transversal baja, canales de
flujo largos, uso de electrolitos de viscosidad alta, electrodos porosos o turbulencias
en el canal de flujo.

Distribucion de tiempos de residencia: Analizar la distribucion de tiempos de
residencia (DTR) es importante para determinar si un reactor tiene un
comportamiento ideal en el patron de flujo (CSTR o flujo piston) o si hay
desviaciones del comportamiento ideal (zonas estancadas o muertas, canalizacion,
recirculacion, “by-pass” y mezcla inversa). Una CFR debe manejar tiempos de
residencia bajos, pero suficientes para garantizar una buena transferencia de masa.

Campo de flujo: Es importante elegir un campo de flujo que se ajuste a las
caracteristicas y necesidades en una CFR para su disefio, esta eleccién es vital ya
gue tiene efectos en la caida de presion, rapidez de transferencia de masa, pérdidas
de potencial eléctrico, distribucion de tiempos de residencia y geometria de la celda.
Existen reportes [9] sobre que las caidas de presion en campos de flujo en serpentin
incrementan drasticamente con el flujo volumétrico comparado con los reportes de
caida de presion en campos de flujo interdigitales.
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Geometria de la celda: Cambios que pueden parecer insignificantes en las
dimensiones de la celda, juegan un papel importante en el disefio de una CFR, los
cambios en el &rea de la celda significan un aumento o disminucién en la caida de
presion. You et al., [13] concluyen en su estudio que la seleccidn 6ptima del tamafio
y la cantidad de los canales, es una etapa crucial en el disefio de campos de flujo
para mejorar la uniformidad de la distribucion del electrolito para lograr una buena
densidad de corriente y tiempos de residencia eficientes. MacDonald y Darling [14]
realizando simulaciones de campo de flujo en SFF e IFF sobre un area de celda de
100 cm2 encontraron que este Ultimo mostré en general menor caida de presion que
el primero.

2.3 Descripcion general de modelos matematicos, ecuaciones y
técnicas.

Modelos matematicos que se pueden aplicar a CFR

Al hablar de problematicas que involucran el movimiento de fluidos es evidente que
se tiene que trabajar con la ecuacién de Navier - Stokes, la cual se puede modificar
0 ajustar a distintos modelos matematicos que dependen principalmente del medio
en el que transitan, la velocidad del fluido, la fase, etc.

Algunos de estos modelos son:

Flujo monofasico: Es el estudio clasico de la dinamica de fluidos, se enfoca en el
flujo en una sola fase homogénea, como puede ser un liquido o un gas, ya sea en
régimen laminar, turbulento o transicional.

Flujo polifasico: Es el estudio de flujo en mas de una fase de forma simultanea,
cada fase representa una fraccion de volumen o masa y cada una de estas tiene
propiedades fisicas, velocidad y temperatura distintas.

Flujo de pelicula delgada: El interés de este estudio es analizar problematicas
cuando el espesor del fluido es pequefio en comparacion con su longitud, es decir,
en peliculas delgadas de fluido. EI modelo ideal para estudiar las peliculas delgadas
es cuando descienden por un plano inclinado de tal manera que sea considerado el
efecto de la gravedad en el movimiento del flujo.

Flujo en medio poroso: Este modelo es aplicable cuando el fluido deba viajar a
través de alguna superficie que impida su libre flujo. Este estudio es de vital
importancia en el entendimiento y desarrollo de las CFR debido a la necesidad de
utilizar electrodos porosos, asimismo a la presencia de separadores los cuales son
componentes cruciales en estos dispositivos, ya que proveen una barrera fisica
entre los electrolitos al tiempo que permite el transporte de los iones portadores de
carga y, ademas, previene el contacto de los electrodos en arquitecturas de espacio
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cero [15]. Las membranas de intercambio ionico son las mas utilizadas en estas
baterias, aunque su principal desventaja es que suelen representar hasta el 40% de
la inversion, y la alternativa son membranas micro o hano porosas que reducen el
costo a expensas de un rendimiento inferior.

De estos modelos derivan bastantes opciones a considerar para una CFR pero
dependera de los objetivos planteados, el tipo de celda, el electrolito, etc.

Potencial de la celda

Cada celda tiene un potencial estandar caracteristico o diferencia de potencial
reportado en la literatura. El potencial de una celda unitaria en equilibrio, viene dado
por la diferencia entre el potencial estandar de la reaccién catédica y anionica, como
se muestra en la siguiente expresiéon matematica [15]:

Efoy = E¢+E; (1)

En la que:

E¢,,;: Potencial de celda en estado de equilibrio.
E¢: Potencial de reaccién catodica en estado de equilibrio.
E¢: Potencial de reaccion anddica en estado de equilibrio.

Este concepto se determina a partir de la termodinamica de la reaccion,
relacionando este concepto con el cambio de energia libre de Gibbs (4G,.;) 0 la
maxima energia termodinamica disponible en una celda. Los potenciales Ef y ES en
un sistema ideal reversible, se pueden obtener por medio de la ecuacion de Nernst
en términos de concentracién de cada especie.

La ecuacion de Nernst es [15]:

. 2.3RT [0X]
= ()
E, =E, + F log [RED]

Donde:

E,: Potencial en estado de equilibrio de la reaccion catédica o anddica.
E,: Potencial estandar del par redox en estado de equilibrio.

R: Constante general de los gases. [=] 8.314 J/kmol.

T: Temperatura absoluta.

F: Constante de Faraday [=] 96486 C/mol.
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z: Numero de electrones intercambiados.
[0X]: Concentracidn del agente oxidante.
[RED]: Concentracion del agente reductor.

Aunque en la realidad, el potencial de la celda se sale de las condiciones de
equilibrio ya que se involucran otras variables como pérdidas potenciales en las que
se incluyen el sobrepotencial en cada electrodo y las pérdidas 6hmicas presentes
en los electrolitos, membranas y materiales de los electrodos.
De esta forma la ecuacion representativa para cualquier celda se escribe de la

siguiente manera [15]:
Eeou = Eéeu— ) Inl = ) IIIR ©

Y:|n| : Sobrepotencial total en la celda.
2. |I|R: Pérdidas 6hmicas totales en la celda.

Transferencia de masa

Una forma practica de llevar a cabo un analisis aproximado a la realidad con
respecto al transporte de masa de las especies activas es por medio de las
correlaciones empiricas de niumeros adimensionales que surgen a partir del analisis
dimensional dentro de este sistema. Estas correlaciones son muy utiles en el
desarrollo de las RFB a escala industrial, llevandose a cabo un estudio comparativo
de disefio de celdas o de materiales para los electrodos ya sea en 2 0 en 3
dimensiones.

La correlacion de transferencia de masa en electrodos porosos de 3 dimensiones,
esta dada por el niumero de Sherwood [1]:

Sh = aRe?Sc‘ 4)
Donde:

El coeficiente a, y los exponentes b y ¢ son constantes que se determinan
experimentalmente.

Numero de Sherwood (Sh): Numero adimensional que relaciona el fendmeno de
transferencia de masa por conveccion y difusion.

Sh= "M "¢ %)
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En el que:

km: Coeficiente de transferencia de masa.
d,.: Diametro equivalente (hidraulico).

0 - 24, ®)

B: Amplitud del canal rectangular.
S: Ancho del canal rectangular.
D,5: Coeficiente de difusion para electrolitos.

El coeficiente de difusion para electrolitos fuertes se obtiene con la ecuacion de
Nernst — Haskell [16]:

b _ _(zD{zD
"6

|z £|: Magnitud de carga idnica.
D+: Difusividad de las especies anidnicas y catidnicas [16]:
8.9304x10"3(T)(14)
¥ (8)

Di=

T: Temperatura.
A+: Conductancia a dilucién infinita.

Numero de Reynolds (Re): Numero adimensional que describe el fenbmeno de
flujo del fluido.

pvd,
u

Re = 9

p: Densidad del fluido.
M: Viscosidad dinamica del electrolito.
v: Velocidad promedio del electrolito, la cual se obtiene mediante la

siguiente ecuacion: (10)

Qv
v =

Ep * Ay

Q,: Flujo volumétrico.
&y Porosidad del electrodo.
Ax: Area de seccion transversal en el canal rectangular.
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Numero de Schmidt (Sc): Numero adimensional que relaciona las propiedades de
transporte (momentum a masa) del electrolito.

%

Sc= —
DAB

(11)

V: Viscosidad cinematica del electrolito.
Das: Coeficiente de difusion de las especies activas.

Distribucion de tiempos de residencia (DTR)

Los modelos utilizados para determinar la DTR en CFR son el Modelo de dispersion
axial (MDA) y el Modelo de dispersion con intercambio entre zonas dinamicas y
estancadas (MID).

Los coeficientes y grado de dispersion dentro de la CFR se determinan obteniendo
experimentalmente los valores de DTR, los cuales se obtienen haciendo circular
una solucion trazadora que es rastreada espectrofotométricamente (0 con otros
meétodos) con la finalidad de detectar su concentracion a la salida.

Subsecuentemente los datos obtenidos se ajustan a los modelos antes
mencionados, y de esta forma pueden ser utilizados para predecir el
comportamiento de las curvas experimentales de DTR haciendo uso de la dinamica
de fluidos computacional (CFD). El sistema se representa mediante un modelo de
flujo pistdn teniendo en cuenta procesos de dispersion.

Modelo de dispersidon axial (MDA)

La siguiente ecuacion diferencial del MDA representa el balance de materia del
trazador [15]:

§c 16 éc (12)
80 Pedz®? 6z
Considerando un sistema de recipiente cerrado — cerrado se asumen las siguientes
condiciones limite:

1 6¢(0%,8)
——;z

oc(1, @ 13
7=0,c=1+— _1,¥=0 (13)
Pe

YA ’ 6z

La condicion inicial antes de la presencia del trazador en la CFR es:
0=0;c(z,6)=0 (14)

Las variables adimensionales de las expresiones de arriba son:
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c: Concentracioén del trazador adimensional.

C (15)
Cc = CO

C: Concentracion del trazador a cualquier tiempo.
C,: Concentracion inicial del trazador.

Pe: Nimero de Péclet.

ulL
Pe = z (16)
Dax
u: Velocidad superficial.
L,: Longitud del reactor.
D,,: Coeficiente de Distribucion axial.
8: Tiempo adimensional.
ut
6 =— 17
L 17)
t: Tiempo.
u: Velocidad superficial.
L,: Longitud del reactor.
z: Longitud axial adimensional.
Z
zZ=— (18)
L,

Z: Posicion en la direccion axial.
L,: Longitud del reactor.

Modelo de dispersidén con intercambio entre zonas dindmicas y
estancadas (MID)

El Modelo de dispersion con intercambio entre zonas dinamicas y estancadas (MID)
considera dos tipos de zonas de transporte de masa: (a) Una zona dinamica de
fluido de flujo pistdn con dispersion axial y (b) Una zona de estancamiento que
exhibe el intercambio de trazador con la zona dinAmica a bajas velocidades.

La concentracion del trazador dentro de la zona dinamica esta dada por la siguiente
ecuacion diferencial adimensional [15]:

6Cd 1 620‘1 6Cd (19)
50 = Pe; 622 6z ~Nlea=co)
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La concentracion del trazador dentro de la zona de estancamiento esta dada por la
siguiente ecuacion diferencial adimensional:
5c N ( ) (20)
—=—(g—c¢
806 1—¢@ % S
Considerando un sistema de recipiente cerrado - cerrado, asumiendo las siguientes
condiciones limite:

1 8cy(0%,0) 5ca(1,0)
;z=1,—(—

=0,c4=1
z €a +Ped 6z 6z

=00 =0,c4(z,0) =c5(z,6) =0 (21)

Las variables adimensionales en las expresiones de arriba son:

c4. Concentracion del trazador en la zona dinamica adimensional.

o 22
Cqg ==
a=7 (22)
C,: Concentracién del trazador en la zona dinamica a cualquier tiempo.
C,: Concentracion inicial del trazador en la zona dinamica.
¢;: Concentracion del trazador en la zona de estancamiento adimensional.
Cs
Cs = — 2
N CO ( 3)
C,: Concentracion del trazador en la zona de estancamiento a cualquier tiempo.
Co: Concentracion inicial del trazador en la zona de estancamiento.
z: Longitud axial adimensional.
Z
z=— (24)
L,
Z: Posicion en la direccion axial.
L,: Longitud del reactor.
8: Tiempo adimensional.
5 Ugert (25)
=1

t: Tiempo.
uqer: Velocidad superficial efectiva en la zona dinamica.
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Pegs: Numero de Péclet en la zona dinamica.

o, = Laerls (26)
Dax

L,: Longitud del reactor.
D, Coeficiente de Distribucion axial.

N: Numero de unidades de transferencia de masa.

_ ka,esz (27)

Ug ef

kqr: Coeficiente volumétrico de transferencia de masa efectivo.

¢: Proporcion de retencion.

hq

_ M (28)
= hy +hy

hg: Retencién en la zona dinamica.
hs: Retencion en la zona de estancamiento.

2.4 Software CFD aplicable a CFR.

La dinamica de fluidos computacional (CFD) es una parte de la mecéanica de fluidos
gue ademas permite a los ingenieros visualizar, analizar y probar los disefios de sus
productos utilizando estructuras de datos y calculos numéricos para resolver
problemas de flujo de fluidos, la transferencia de calor, la turbulencia, los materiales
no newtonianos, etc.

La tecnologia ha facilitado que las organizaciones y los ingenieros calculen
virtualmente la eficiencia de sus disefios en cualquier momento y en cualquier
condicion, ahorrando tiempo, esfuerzo y dinero.

Esta herramienta garantiza que se utilicen los mejores conceptos de mecanica de
fluidos desde las primeras etapas del disefio del producto para permitir que los
componentes funcionen de manera eficiente en diversas condiciones. El software
CFD utiliza métodos avanzados para transformar leyes fisicas de ecuaciones
diferenciales parciales en ecuaciones algebraicas y resolverlas de manera eficiente.
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En general, el analisis de la CFD implica tres fases principales:

1. El software transforma el problema en un modelo de computadora discreto e
ideal. El usuario hace algunas suposiciones basadas en las propiedades
fisicas del fluido, el tipo de estudio (estacionario, transitorio, etc.). Se crea
una malla y se fijan condiciones de inicio y a la frontera en las superficies que
interactuan.

2. El andlisis CFD utiliza potentes solucionadores que realizan calculos reales
sobre los problemas o ecuaciones de flujo de fluidos y brinda soluciones
precisas y rapidas en comparacion a lo que tardaria una persona.

3. Los usuarios visualizan y analizan los resultados en la fase final para concluir
en forma de tablas, graficos, imagenes en movimiento, etc.

Algunos de los paquetes de software disponibles en el mercado son:

1. COMSOL Multhiphysics.
2. Autodesk CFD.
3. SimScale.
4. Ansys.

5. OpenFOAM.
6. CFD Module.
7. Flowsquare.

8. Paraview.

9. Altair.
10.SOLIDWORKS.
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Capitulo 3
3. Metodologia.

3.1 Desarrollo de modelo geométrico.

En la Figura 9 se observa una CFR desmontada, en la que se puede apreciar que
esta separada en dos, cada una de estas partes representa el catodo y el &nodo del
sistema, cada uno de estos estd construido con las mismas especificaciones, es
decir, tienen la misma geometria, campo de flujo, etc., como muestra la Figura 10.

Canales de
distribucion

Entrada

Figura 10. Caracteristicas de uno de los electrodos con geometria interdigital de
una celda de flujo redox.



Pagina |30

Para la construccion del modelo se utilizé una herramienta del software que realiza
el procedimiento mediante una secuencia que consiste en 22 pasos detallados en
la Tabla 2, permitiendo realizar los ajustes necesarios en caso de que se requiera
modificar la bateria.

Tabla 2. Procedimiento de ensamblado del modelo geométrico.

Paso Nombre Descripcion general
1 Block 1 Tamafio y forma del area de la celda.
2 Block 2 Tamafio, forma y posicion de los canales de entrada.
3 Block 3 Tamafio, forma y posicién de los canales de salida.
4 Array 1 Numero de canales de entrada.
5 Array 2 Numero de canales de salida.
6 Union 1 Union de objetos.
7 Difference 1 | Corte de los canales de distribucion.
8 Block 4 Tamafio y forma del marco.
9 Block 5 Unién entre ribs.
10 Cylinder 1 Tamafio y posicion del cilindro de salida.
11 Cylinder 2 Tamafio y posicion del cilindro de entrada.
12 Difference 2 | Corte de los cilindros de entrada y salida.
13 Block 6 Tamafio y posicion del canal de entrada.
14 Block 7 Tamafio y posicion del canal de salida.
15 Block 8 Tamafio y posicion de la conexion de salida.
16 Rotate 1 Angulo de rotacion de la conexion de salida.
17 Rotate 2 Mismo proceso de etapas 15 y 16 para conexion de
entrada.
18 Difference 3 | Corte de los canales de entrada y salida.
19 Block 9 Union entre canales de entrada, distribuciéon y salida.
20 Difference 4 | Corte de la celda.
21 Block 10 Tamafio y posicion del electrodo.
22 Form Union Unién del modelo.

Se comenzo fijando los parametros de la Tabla 3, para utilizarlos como base en el
proceso de ensamblado, los cuales estan representados geométricamente en la
Figura 11.
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Tabla 3. Parametros de construccion.

Nombre Expresion Valor

L carbono 50 [mm] 0.05m
ID carbono 1 [mm] 0.001 m
OD carbono 1.5 [mm] 0.0015m
TH carbono 1 [mm] 0.001 m

L marco 80 [mm] 0.08 m
Inlet 3 [mm] 0.003 m

TH 4 [mm] 0.004 m

A continuacion se explica cada parametro:

A) L carbono: Longitud de los lados de la celda, al tratarse de una celda cuadrada
todos los lados son iguales.

B) ID carbono: Ancho de los canales de distribucién.

C) OD carbono: Es una medida que se representa la distancia entre los canales de
distribucion y el contorno de la celda.

D) TH carbono: Representa la altura de los canales de distribucion.

E) L marco: Longitud del marco en el qgue se monta la celda, de igual forma que en
“Lcarbono” al tratarse de un cuadrado todos los lados son iguales.

F) Inlet: Diametro de los orificios de entrada y salida.

G) TH: Altura de la celda.

Al —r

F)

Figura 11. Representacion geométrica de los parametros de construccion.
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El estudio original se enfoca en el analisis hidrodinamico en una celda similar a la
unidad comercial (TDM) de geometria cuadrada de 0.05 m x 0.05 m con un campo
de flujo interdigital construido de una placa monopolar de grafito, la cual incluye 20
canales (10 de entrada y 10 de salida) de 1 mm de ancho y profundidad, separados
por “ribs” de grafito de 1.5 mm de ancho.

Es importante mencionar que el andlisis se realiz6 en uno de los electrodos que
componen la celda, ya que el estudio es exactamente igual para ambos electrodos,
la Unica diferencia entre ellos es que en uno se lleva a cabo la reaccion de oxidacion
y en el otro la de reduccion.

La estructura de la celda se puede modificar manipulando cada una de los pasos
de ensamblado antes mencionados, por ejemplo, el paso “Block 1” nos permite
incrementar o disminuir el area efectiva de la celda, mientras que el paso “Array 1”
nos da la posibilidad de elegir la cantidad de canales de entrada deseados, asi como
el ancho, largo, profundidad, etc. Los primeros 7 pasos, son los encargados de
construir la geometria y el campo de flujo en la celda, hasta obtener la forma que
muestra la Figura 12.

0.02

0.04

X
0.04 0.02 0

y

Figura 12. Canales de distribucion de la celda separados por “ribs”.
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Continuando la secuencia, se procede a construir un marco de 0.08 m x 0.08 m
dentro del que se construiran los orificios y tuberias de entrada y salida a la celda,
en este caso las tuberias son de 0.05 m de largo y 0.002 m y los orificios tienen un
didmetro de 0.003 m, todo esto tiene lugar en los pasos 8 a 19, en donde se obtiene
la forma de la Figura 13, la cual nos da una perspectiva por encimay por debajo del
modelo.

Figura 14. Vista 3D del volumen ocupado por el fluido.
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Por ultimo, se construye el electrodo, el cual esta hecho de una tela de carbono y
se instala por encima de los canales de distribucion, debe ser del mismo tamafio
que el area de la celda, es decir, 2500 mm2. El modelo se muestra en la Figura 14.

3.2 Modelado hidrodinamico de la celda.

Flujo en medio librey poroso

Como se explica en el capitulo 2, existen diversos modelos matematicos
desarrollados para el estudio de la mecanica de fluidos, y la decision de utilizar uno
u otro depende de la naturaleza del problema que se busque resolver.

En este caso, al tratarse de un fluido que viaja a través de canales de distribucion
hablamos de flujo en medio libre, pero como en el proceso de operacién el fluido es
obligado a atravesar el electrodo formado por la tela de carbono, se debe de
considerar el modelo de flujo en medio poroso, es decir, en este tipo de dispositivos
se utiliza un modelo hibrido llamado “flujo en medio libre y poroso” el cual esta
representado por las ecuaciones de Navier - Stokes para el medio libre y las
ecuaciones de Brinkman para el medio poroso.

Las ecuaciones de Navier - Stokes rigen la dinAmica de fluidos. Estas ecuaciones
se utilizan para obtener el campo de velocidad dentro del sistema y permiten
predecir el comportamiento del fluido en cada region, es importante mencionar que
son so6lo una aproximacién del comportamiento real de los fluidos.

El movimiento del fluido se puede obtener a partir de la segunda ley de Newton la
cual establece que la rapidez de cambio de momentum de una particula de fluido
es igual a la suma de las fuerzas que estan actuando sobre el fluido [17].

Rapidez de cambio Suma de las fuerzas
de momentum en una que estan actuando
particula de fluido. sobre la particula.

Clasificandose las fuerzas en:

Fuerzas Superficiales: La fuerza causada por la diferencia de presiones, la fuerza
debida a la viscosidad, la tension superficial.

Fuerzas Externas: La fuerza de gravedad, la fuerza centrifuga, efecto Coriolis,
fuerzas electromagnéticas, etc.
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Ecuacion de Navier Stokes para niumeros de Reynolds bajos, flujo incompresible en
medio libre y en estado estacionario, se puede escribir como [9]:

pu-Nu=r-[-p+uVu+ V)] +F (29)

La ecuacion de continuidad es:

oV =0 (30)

En donde:

p: Densidad del fluido.

u: Velocidad promedio del fluido.
M: Viscosidad dinamica del fluido.
p: Presion del sistema.

F: Fuerzas externas.

V: Operador Nabla.

Ecuacion de Brinkman para nimeros de Reynolds bajos, flujo incompresible en
medio poroso, es [9]:

p u\ u 2p N Qpr
g((ll'V)g) =V [—p+g(|7u+ (ZDED) —;(V-u)] - (/ucl + Brlul +¥>u+F (31)

pV-u=Qp =0 (32)
Donde:

Qpr: Término fuente.

F: Fuerzas externas.

Br: Coeficiente Forchheimer.
&, Porosidad del electrodo.

K Permeabilidad del electrodo.
Estado estacionario

El estado estacionario de un sistema que esta en equilibrio se define como aquel en
el que la tasa de cambio de las variables de estado es constante respecto al tiempo,
es decir, matematicamente hablando, la derivada parcial de una variable x respecto
al tiempo es igual a cero.

SX_

ot 33
5t 0 (33)
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3.3 Disefio del plan de simulacién.

El plan de trabajo consistié en estudiar el comportamiento hidrodinamico en una
CFR realizando simulaciones en COMSOL Multiphysics® 5.3 bajo diferentes
condiciones.

Se realizaron simulaciones construyendo figuras a escala de la celda de estudio
original, para analizar el efecto de area de la celda sin alterar las proporciones de la
misma y, ademas, se construyeron figuras con el mismo tamafio de las celdas
escaladas, en las que se modifico el nUmero de canales y sus pardmetros para
poder comparar los resultados.

Tabla 4. Descripcion de las simulaciones realizadas.

Nimero Nombre Area
1 Celda Original 2500 [mm?]
2 Celda Esc 1.2 3600 [mm?Z]
3 Celda Esc 1.2 CA 3600 [mm?]
4 Celda Esc 1.5 5625 [mm?Z]
5 Celda Esc 1.5 CA 5625 [mm?]
6 Celda Esc 2.0 10000 [mm?]
7 Celda Esc 2.0 CA 10000 [mm?]
8 Celda Esc 6.5 1000 [cm?]
9 Celda Esc 6.5 CA 1000 [cm?]

*Esc: A escala.

*CA: Canales arreglados (Se modifican los parametros de los canales para que mantengan el tamafio de la celda original).

El proceso de simulacion consisti6 en construir la figura, elegir el modelo
matematico, el tipo de estudio y resolver las ecuaciones de movimiento. Se
seleccionan los dominios de la Figura 15, y se fijan los valores de operacion.

El siguiente paso fue seleccionar una malla, para esto se realiz6 el estudio de
mallado respectivo para poder afirmar que los resultados son representativos e
independientes del tamafio de malla.

Tabla 5. Tipos de mallado y cantidad de elementos generados.

Mallado Elementos generados
Extremadamente grueso 40058
Extra grueso 73966
Mas grueso 140339
Grueso 296198
Normal 1198191
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Entrada

Electrodo

— Salida

Figura 15. Dominios de la CFR.

La eleccion de un mallado adecuado es fundamental a la hora de obtener una
solucién lo mas exacta posible y sobre todo, en términos de ahorro de tiempo, ya
gue no solo importa el tiempo empleado en la construccion del mallado sino también
el tiempo de célculo que depende del mallado seleccionado. Como se observa en
la Figura 16 entre mas fino es el mallado, mayor es la cantidad de elementos
generados como muestra la Tabla 5, lo que dificulta los calculos incluso para el
software.

Para poder observar el efecto del flujo en la celda, cada una de las simulaciones
mencionadas en la Tabla 4 se sometieron a un barrido paramétrico con valores de
flujo volumétrico en un rango de 10 a 100 cm3/min. Después de todos estos pasos,
se elige el método de iteracion, se fija el error y el nimero de iteraciones maximas
y se procede a la simulacion.
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Figura 16. Comparacion entre el mallado extremadamente grueso y normal.
3.4 Condiciones fisicas y a la frontera.

El estudio se realiz6 utilizando agua en condiciones estandar como primera
aproximacion, los valores que se daran a continuacion son los indicados para el
estudio de una celda 3D de 2500 mm?2.

Las condiciones de la simulacion y propiedades del fluido son:
Presion (p) = 1 atm.

Temperatura (T) = 293.15 K.

Densidad (p) = 999.62 kg/m3.

Viscosidad dinamica (n) = 0.001 Pa*s.

Condiciones de entrada:
Flujo volumétrico: 10 — 100 cm3/min.

Condiciones en la pared:
Velocidad (v) = 0 m/s.
Se selecciond una pared sin deslizamiento.

Condiciones en el electrodo:
Porosidad (g,) = 0.9.
Permeabilidad isotropica (k) = 1x107"° m2.

Condiciones de salida:
Presion de salida (py) = 0 Pa.
Reflujo suprimido.
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Capitulo 4.

4. Resultados.

En este capitulo se presentan los resultados de las simulaciones del estudio
hidrodinamico en 4 partes. La seccion 4.1 describe el estudio de mallado, en la 4.2
se revisa el desempeiio de la celda, mientras que en la 4.3 se analiza el efecto del
area en el rendimiento de la celda, y finalmente en la 4.4 observamos el efecto de
manipular los parametros de los canales de distribucion de la celda.

4.1 Estudio de mallado.

El estudio de mallado se realiz6 en la celda original de 2500 mm? de area activa,
con distintas opciones de mallado yendo de mayor a menor grosor para un flujo
volumétrico de 25 cm3/min, mientras que las condiciones fisicas y a la frontera no
se alteran. Los resultados de caida de presion, como una de las variables mas
importantes del estudio, para cinco diferentes tipos de mallado se muestran en la
Tabla 6.

Tabla 6. Resultados del estudio de mallado.
Mallado Elementos Velocidad (m/s) Caida de
generados Presion (Pa)
1 Extremadamente 40058 0.18 152.4
grueso
2 Extra grueso 73966 0.18 143.67
3 Mas grueso 140339 0.18 145.73
4 Grueso 296198 0.18 145.5
5 Normal 1198191 0.18 145.97

Como se puede observar en la Figura 17, la grafica tiene la tendencia hacia una
linea recta de valor constante de caida de presion, siendo esta tendencia el
resultado que se busca en un estudio de mallado. Este comportamiento nos indica
que la diferencia entre los resultados es minima, después de 140339 elementos de
malla, y se puede afirmar que estos son representativos para cualquier malla dentro
de la linea recta.

Estos resultados nos permiten construir la malla en el dominio de simulacion
teniendo la certeza de que los resultados son independientes del tipo de mallado.
Es importante mencionar que el software dispone de 4 tipos mas de mallado mas
finos, pero se considero suficiente utilizar el mallado tipo 3 (Figura 18) para evitar
tiempos excesivos de cOmputo.
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Caida de Presion (Pa)
=

0 1 2 3 4 5 6
Mallado

Figura 17. Caida de presion en funcion del mallado utilizado.

Figura 18. Mallado tipo 3 generado én el electrodo y canales de distribucion.

4.2 Estudio hidrodinamico de la celda.

Como se indica en la introduccién de este capitulo, en este apartado se analizaran
los resultados del estudio hidrodinAmico en una celda base de 2500 mm2. Las
simulaciones se llevaron a cabo a diferentes valores de flujo méasico como
parametro. El barrido paramétrico realizado arroja los resultados de forma grafica
en la Figura 19.
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Figura 19. Caida de presién en funcion del flujo méasico en celda de 2500 mma2,

Se puede observar que la gréfica resultante de la caida de presioén en funcion del
flujo masico tiende a ajustarse a una linea de tendencia polinomica de orden 2, lo
cual se puede interpretar como que los valores resultantes aumentan en un ritmo
en concreto, representado por la ecuacion presentada en el grafico y se puede
extrapolar para predecir comportamientos fuera de los rangos de estudio.

4.2.1 Caida de presion y velocidad en los canales.

La trayectoria del fluido se puede seguir con el valor de la caida de presién dentro
de la celda. Una de las condiciones a la frontera es que la presion de salida es cero.
La Figura 20 es una representacion de la distribucién de presion desde la
perspectiva de los canales de distribucion en un grafico 3D. La escala de colores
indica la magnitud de la presion en Pa.

La presién en el ducto circular de entrada es de 147 Pa (color rojo intenso en la
Figura 20) y se observa que la presiébn en cada canal de entrada disminuye
conforme el liquido atraviesa el electrodo poroso hacia los canales de salida. La
diferencia entre la presion de los canales de entrada y los de salida en cada punto
es la fuerza motriz que precisamente impulsa el liquido a atravesar el electrodo.

La Figura 22 se obtuvo realizando un corte 3D entre dos puntos dentro de la celda
en las coordenadas de la Tabla 7 representados en la Figura 21. El corte
corresponde a una linea a la mitad de la altura de la celda y a la mitad de su espesor.
Esta figura nos indica el valor de la presion calculada dentro de la celda en los
canales segun su posicion en el eje x.
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Figura 21. Corte 3D entre dos puntos dentro de la celda de 2500 mmz2.

Recordando que la geometria interdigital presenta una alternancia respecto a los
canales de entrada y salida, se puede observar que el valor de 112 Pa corresponde
al primer canal de entrada mientras que el valor de 75 Pa seria del primer canal de
salida, repitiendo este patron hasta la salida. Ademas secunda la afirmacion basada
en la Figura 20 de que la presion disminuye hacia los canales de salida. Es
interesante notar que las diferencias de presion entre canales de entrada y salida
no son iguales aun cuando todos los canales son iguales.
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Esto significa que el liquido en un canal de entrada alimenta preferentemente los
canales de salida que se encuentran a su derecha en la Figura 22.

También es notorio el comportamiento diferente de los canales en los extremos de
la celda donde la diferencia de presion entre el canal de entrada y el de salida es
mucho més grande al de los demés canales. Esto se debe a que el primer canal de
entrada alimenta un solo canal de salida mientras todos los demas canales de
entrada alimentan dos canales de salida. De manera similar, el Ultimo canal de
salida es alimentado por un solo canal de entrada mientras todos los demas canales
de salida son alimentados por dos canales de entrada.
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Figura 22. Grafico 1D de la presion en los canales, con una linea de corte 3D entre
dos puntos para un flujo de 25 cm3/min.

Tabla 7. Coordenadas de los puntos de corte en la figura 21,22 y 26.

x (m) y (m) z (m)
Punto 1 0.0 0.025 0.035
Punto 2 1.0 0.025 0.035

Haciendo cortes dentro del modelo de la celda con diferentes orientaciones y
distintos planos podemos observar las distintas velocidades que toma el fluido en
los canales de distribucién segun la zona en que este se encuentre.
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Figura 23. Velocidad en un plano de corte YZ y 15 planos para un flujo
de 25 cm3/min.

Las Figuras 23 y 24 nos dan una perspectiva en distintos angulos del eje
tridimensional de la celda. En estas figuras se representa la magnitud de la
velocidad mediante la escala de colores en m/s.

Salida f(4)=4.16E-4 Corte: Magnitud de velocidad (m/s)

74
Figura 24. Velocidad en un plano de corte ZX y 5 planos para un flujo
de 25 cm3/min.
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Estas figuras muestran claramente el funcionamiento de los canales principales
(canales primarios) de entrada y salida que alimentan los canales de entrada y
salida del arreglo interdigital. La velocidad disminuye conforme se alimentan los
canales de entrada, generando una distribucion uniforme en los canales.

En el caso del canal de distribucion de salida el proceso se invierte y conforme los
canales de salida alimentan al canal distribuidor de salida la velocidad aumenta. La
Figura 25 nos muestra que las velocidades mas altas se alcanzan a la salida y
entrada de la celda, y en el centro de los canales. Es importante destacar que esta
figura no incluye la velocidad en el electrodo. Una representacion mas clara de la
velocidad dentro de cada canal del arreglo interdigital se muestra en la Figura 26.

f(4)=4.16E-4 Corte: Magnitud de velocidad (m/s)

0.04 A02

4

Figura 25. Velocidad en un plano de corte XY y 10 planos para un flujo de 25
cms/min.

X

Siguiendo el mismo procedimiento para la obtencién de la Figura 22, se obtuvo la
Figura 26, la cual es representativa para los valores de velocidad alcanzados en los
canales en las coordenadas descritas por la Tabla 7 (a la mitad de la altura de la
celda y la mitad de su espesor). Esta figura nos permite interpretar que las
velocidades en los canales fluctian segun la posicion en el eje x, y el maximo de
velocidad se encuentra en un rango entre los 0.025 y 0.05 m/s.
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Figura 26. Grafico 1D de la velocidad en los canales, con una linea de corte 3D
entre dos puntos para un flujo de 25 cm3/min.

Siguiendo el mismo procedimiento para la obtencion de la Figura 22, se obtuvo la
Figura 26, la cual es representativa para los valores de velocidad alcanzados en los
canales en las coordenadas descritas por la Tabla 7 (a la mitad de la altura de la
celda y la mitad de su espesor). Esta figura nos permite interpretar que las
velocidades en los canales fluctian segun la posicién en el eje x, y el maximo de
velocidad se encuentra en un rango entre los 0.025 y 0.05 m/s.

4.2.2 Caida de presion y velocidad en el electrodo.

Para la obtencién de las Figuras 28 y 29 fue necesario realizar un corte en un plano
XY a la mitad del espesor del electrodo (0.001 m), mostrado en la Figura 27.

Figura 27. Plano de corte XY en la coordenada z = 0.0041 m.
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La Figura 28 consiste en una representacion de la presion registrada en cada
coordenada dentro del electrodo y, de igual forma que ocurria en los canales la
presion disminuye conforme se aproxima a la salida. Se observan las zonas en
contacto con los canales de entrada y salida y la diferencia de presion entre ellas
indicando la forma en la que el liquido atraviesa el electrodo en direccion de mayor
a menor presion.

f(4)=4.16E-4 Superficie: Presién (Pa)
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Figura 28. Caida de presion en un plano de corte XY coordenada z = 0.0041 m en
el electrodo para un flujo de 25 cm3/min.

La Figura 29 en cambio, nos muestra la velocidad alcanzada dentro del electrodo,
gue como se puede observar son velocidades extremadamente bajas (0.003 m/s en
promedio) lo que puede ser un indicador del tiempo de residencia en el electrodo.
Las zonas de mayor velocidad (zonas mas claras en la Figura 29) corresponden con
las zonas que conectan los canales de entrada con los de salida por debajo de la
parte solida del electrodo monopolar (rib). Estas zonas son las mas activas donde
se llevan a cabo las reacciones electroquimicas.

El patron de flujo generado por la geometria interdigital nos indica que el liquido
atraviesa el electrodo poroso en una distancia muy corta dando lugar a bajos
tiempos de residencia en las zonas de mayor actividad del electrodo. Las regiones
de color azul en la Figura 29 muestran zonas estancadas o de muy baja velocidad
las cuales contribuyen muy poco a la conversion de los reactivos en productos.
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Figura 29. Velocidad en un plano de corte XY coordenada z = 0.0041 m en el
electrodo para un flujo de 25 cm3/min.

4.3 Efecto del area en la celda.

En este apartado se analiza el efecto en la caida de presién al aplicar un escalado
a la celda original completa con el fin de trabajar con areas de mayor tamafio sin
manipular el grosor y el nimero de los canales de distribucion (exceptuando su
respectivo escalado).

Tabla 8. Parametros de las celdas escaladas.
Area Ancho canales (m) Distancia entre # de
canales (m) canales
Celda original | 2500 (mm?) 0.001 0.0015 20
CeldaEsc 1.2 | 3600 (mm?) 0.0012 0.0018 20
Celda Esc 1.5 | 5625 (mm2) 0.0015 0.00225 20
Celda Esc 2.0 | 7500 (mm2) 0.002 0.003 20

Los resultados de los barridos paramétricos realizados en cada una de las celdas
descritas en la Tabla 8 se representan en la Figura 30, en la que a primera vista se
puede observar que conforme aumenta el area de la celda, la caida de presion
disminuye siendo este efecto mas notorio en los flujos méas elevados. Este es un
resultado esperado porgue el area de seccion transversal para el paso del fluido
aumenta en todas las zonas de la celda, es decir en los canales y en el electrodo
poroso. Este tipo de escalado permite a la celda manejar mayores flujos masicos de

liquido.
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Figura 30. Comparacion de los resultados de caida de presion en funcion del flujo
masico en celdas de distintas areas.

Es importante notar que un aumento en el ancho de los canales aumenta el area de
del electrodo con menor actividad por lo que no es conveniente aumentarla
demasiado. Por otro lado el aumento en el espesor del electrodo tampoco es muy
conveniente porque la reaccion electroquimica se lleva a cabo muy cerca de la unién
del electrodo poroso y la membrana siendo poco utilizable la zona del electrodo
lejana a la membrana en electrodos muy gruesos. Adicionalmente, electrodos muy
gruesos causan una mayor caida de potencial eléctrico.

Para eliminar el efecto del escalado en el grosor y distancia de los canales de
distribucién se realizaron simulaciones en las celdas descritas en la Tabla 9, las
cuales presentan un area similar a las escaladas pero mantienen el grosor y
distancia de los canales originales para asi poder comparar los resultados con los
obtenidos en la Figura 30.

Tabla 9. Parametros de las celdas escaladas y mayor nimero de canales.

Area Ancho canales (m) Distancia entre #de
canales (m) canales
Celda original 2500 (mm2) 0.001 0.0015 20
Celda Esc 1.2 CA | 3600 (mm?) 0.001 0.0015 24
Celda Esc 1.5 CA | 5625 (mm?) 0.001 0.0015 30
Celda Esc 2.0 CA | 7500 (mm?) 0.001 0.0015 40
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Los resultados se presentan en la Figura 31, la cual nos proporciona la grafica
resultante de todas las simulaciones mencionadas hasta este momento.
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Figura 31. Comparacién de los resultados de caida de presion en funcion del flujo
masico en celdas de distintas areas y mayor nimero de canales de distribucién.

Las simulaciones de celdas que presentan las caidas de presion mas bajas son
aquellas construidas con factores de escalado mas grandes, mientras que en las
celdas en las que se manipul6 el tamafio de los canales, a pesar de ser de areas
similares a los respectivos escalados, muestran que entre mayor area mayor es la
caida de presion.

Estos resultados se los atribuimos a mantener el grosor original de 1 mm. Para
utilizar este grosor se debe aumentar el nimero de canales hasta completar el
espacio de la celda, por lo tanto, entre mayor area efectiva, mayor es la cantidad de
canales de distribucion utilizados y este aumento contribuye a la caida de presion,
un ejemplo de una geometria con mayor nimero de canales se aprecia en la Figura
32. Para poder confirmar el efecto del tamafio de los canales en la caida de presion
en las celdas se realizaron simulaciones en 2 celdas de 1000 cm? cada una. Los
pardmetros geométricos de ambas celdas se muestran en la Tabla 10.
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Figura 32. Comparacion entre celdas de 1000 cm? y diferente nimero de canales.

Para compensar el aumento en el tamafio se incremento el flujo volumétrico a un
rango entre 500 — 1000 cm3/min.

Tabla 10. Parametros de las celdas con area de 1000 cmz2.
Area Ancho canales (m) | Distancia entre | # de canales
canales (m)
Celda Esc 6.5 1000 (cm?) 0.0065 0.00975 20
Celda Esc 6.5 CA | 1000 (cm2) 0.003 0.0045 43

Los resultados se muestran en la Figura 33. En esta figura se puede observar como
al ir incrementando el flujo masico los valores registrados de caida de presién se
disparan para la celda con 43 canales ya que el valor mas alto que se reporta esta
cerca de los 2000 Pa, mientras que en la celda de 20 canales no se llega a
sobrepasar ni los 100 Pa.

Esta diferencia tan notable reafirma que entre mayor es el factor de escalado el
grosor y la distancia de los canales se incrementa a tal medida que la caida de
presidbn es muy baja. Por otro lado, el incremento proporcional de todas las
dimensiones de la celda tiene un efecto en la geometria y campo de flujo interdigital,
es decir afecta la division del caudal de flujo en un gran nimero de regiones de
reaccion afectando negativamente los tiempos de residencia y la transferencia de
masa en el electrodo.
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Figura 33. Caida de presién en funcion del flujo masico en celdas de 1000 cm2,
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Conclusiones.

Los recursos renovables, son alternativas posibles para la solucién de
problemas como la escasez de combustibles fosiles y la contaminacion
ambiental. Sin embargo, debido a la demanda energética continua y la
naturaleza fluctuante de las energias renovables, se requiere de sistemas
viables de almacenamiento de energia.

Las baterias de flujo redox prometen ser una opcion a futuro para el
almacenamiento de energia a gran escala, debido a que la energia se
determina por el volumen y la concentracion del electrolito, mientras que la
potencia esta determinada por el tamafio de la pila. Las ventajas de las RFB,
son que tienen una larga vida Util, bajo costo de operacion y disefio ajustable.

Para evitar valores de caida de presion elevados sin redimensionar la celda
se debera trabajar con flujos comprendidos entre los 10 — 100 cms3/min.

Ademas se puede afirmar que para realizar un escalado a la celda en busca
de una celda con mayor area se deben manipular adecuadamente los
pardmetros para no afectar el efecto de la geometria interdigital. El rango de
flujo volumétrico se debe adecuar para las areas de seccion transversal y asi
obtener buenos resultados de caida de presion. Lo anterior manteniendo una
adecuada velocidad del fluido tanto en el electrodo como en los canales de
distribucion para evitar que se generen grandes zonas de estancamiento.

Estas afirmaciones son fundamentales para la optimizacion de una bateria
de flujo redox, ya que nos dan la informacién necesaria para encontrar una
correcta configuracion para las condiciones a la frontera y de operacion, lo
cual era el objetivo principal de este trabajo.



Glosario.

CFD: Dindmica de fluidos computacional.
RFB: Bateria de flujo redox.

VRFB: Bateria de flujo redox de vanadio.
CRFB: Bateria de flujo redox comercial.
CFR: Celda de flujo redox.

DTR: Distribucion de tiempos de residencia.
SFF: Campo de flujo en serpentin.

IFF: Campo de flujo interdigital.

MDA: Modelo de dispersion axial.

MID: Modelo de dispersion con intercambio en zonas dinamicas y de
estancamiento.
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